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В данной работе проведено исследование наноразмерной композитной 
наноструктуры, содержащей сегнетоэлектрический полимер ПВДФ и слои графена, 
методами молекулярного моделирования и квантовой молекулярной динамики (МД) с 
полуэмпирическим квантово-химическим методом PM3 (все из программного пакета 
HyperChem). Рассмотрены модели композитной структуры «ПВДФ+Графен» с одним 
слоем графена и ПВДФ; двухслойные модели слоев графена и ПВДФ (сэндвич-структуры). 
Для всех таких моделей рассматриваемых 2D-материалов проведены расчеты петель 
гистерезиса и определены времена переключения поляризации. 
Установлено, что внедрение (добавление) слоев графена в сегнетоэлектрический 
полимер ПВДФ увеличивает коэрцитивное поле и уменьшает времена переключения 
поляризации этой композитной гетероструктуры по сравнению с исходным чистым ПВДФ 
сегнетоэлектриком [1]. Анализируется описание кинетики этого эффекта при изменении 
коэффициента демпфирования в уравнении Ландау-Халатникова в рамках 
феноменологической теории Ландау-Гинзбурга-Девоншира для 2D-сегнетоэлектриков [2]. 
Следует отметить, что в работах [3, 4], в которых были экспериментально изучены 
свойства аналогичного композита «ПВДФ + графен», но для более сложного состава 
(включающих оксид графена и П(ВДФ-ТрФЭ)) было обнаружено, что добавление 
графена/оксида графена (при некоторых их концентрациях) увеличивает значение 
коэрцитивного поля (а также значения пьезоэлектрического коэффициента) по сравнению 
с чистой полимерной композицией. 
На основе полученных результатов расчетов могут быть предложены и построены 
новые составы таких нано- и гетероструктур для наноразмерных композитов полимерных 
сегнетоэлектриков с внедренными слоями графена/оксида графена, которые позволят 
регулировать времена переключения поляризации и величины коэрцитивных полей. Это 
открывает новые возможности для создания таких устройств, как различные датчики, 
сенсоры и т.п. Такие 2D-композиты перспективны и в производстве фотоприемников [5]. 
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